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  گفتارپیش

رشد  2009تا  1997ازآن هاي آغاز شده و یافته 21از قرن  نانو پیشفنآوري براي جهانی  اشتیاق

و مواد سایل را در فنآوري وهایی اخیر، پیشرفت يریز در دو دهه فوقفنآوري . استداشته چشمگیري 

را تا پایان قرن دگرگون تمدن بشري که  ،و بسوي تحولی شگرف استایجاد کرده  با ابعاد بسیار کوچک

سروکار ها و تولیداتی با وسایل، اندازگیري 21در قرن فنآوري و مهندسی . بردخواهد کرد، پیش می

یندهایی در ابعاد مولکولی قابل طراحی و حاضر فرآدر حال . دارند ریزيابعاد فوق  خواهد داشت که

با  هايمواد در لایه... مغناطیسی، شیمیایی، الکتریکی،  نوري، همچنین خواص مکانیکی، . کنترل است

را  طی نو در قرن حاضر مسیري نافنآوري . تحلیل و سنجش است درك،حدود نانومتر قابل  ضخامت

 هاي بزرگتر کار آمد بوجود آید، درست همانریز را باید ترکیب کرد تا دانهدر آن مواد فوق کند که می

 فوقهاي مواد طبیعی، ترکیبی از دانه. استحاکم مواد طبیعی تکثیر و بازسازي طبیعت براي در روشی که 

- ریز  در فنآوري فوقاثر تحقیقات . هاي در حدود نانو هستندبا اندازه و یا متفاوت مشابه ریز با خواص

اکنون ساخت . یده استمواد جدید به ظهور رسها و یا دست یافتن به اکنون در درمان بیماريهم

صنعتی قرار و  هاي تحقیقاتیها بار سریعتر در دستور کار شرکتبسیار کوچکتر و میلیون کامپیوترهاي

  .دارد

در صنعت الکترونیک باعث تحول چشمگیري  الکترونیکی سازي قطعات سال گذشته، کوچک 30در 

در روز موضوعات تحقیقاتی ز مهمترین ا در حال حاضر چگونگی کاربرد مواد جدید یکی. استشده 

به صورت کلی . نیاز به کاهش روز افزون اندازه قطعات دارد نیز صنعت الکترونیک و این صنعت است،

یک بعدي  ،صفر بعدي قطعات :به سه گروه کلی تقسیم کرد ابعاد نظر توان ازفناوري نانو می در را مواد

چون . انددي نقش کلیدي در پیشبرد صنایع الکترونیکی داشتهیک بع قطعاتکه دراین میان  .و دو بعدي
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که  اندپژوهشگران کوشش کرده ،دهی آن استکوچک شدن اندازه قطعه معادل افزایش سرعت پاسخ

، مولکولها گزینهامروزه این  .را براي کاربردهاي الکترونیکی بیابند کوچکترین ساختمان مادي قابل تصور

وري نیمرساناي متکی بر استفاده دهند که فنانتایج تجربی نشان می هاي مبتنی بربینیامروزه پیش. هستند

در نتیجه براي داشتن کامپیوترهاي سریعتر باید چیز دیگري جایگزین ]. 1[از سیلیکان محدود خواهد شد

نیز ساخت  قطعات پلیمري و رساناها با رشته ها وجایگزینی فلزات و نیم. فنآوري سیلیکان نماییم

 فرایندهاي الکترونیکی بسیاري در درحال حاضر. طعات مولکولی موضوع روز نانو الکترونیک استق

- ی مبتنی برطراحی قطعاتی بصورت ساختار فلزیهاپژوهش .کنترل است مولکولی قابل طراحی و ابعاد

معمولاً همیوغ(  هاي منفردپلیمريمولکول آن از که در شودفلز انجام می - پلیمر
1
به جاي اي اتصال بر)  

اسنپلی رشته پلیمري اینجا از که ما در. شودهاي فلزي استفاده میسیم
2
در حال حاضر  .ایماستفاده کرده  

  .]2[ها ساخته شده، دیودها و ترانزیستورهاي مولکولی هستندمهمترین قطعات الکترونیکی که از مولکول

، شیراکاوامیلادي 70ي اما در دهه. وجه استیک پلیمر نوعی معمولاً بعنوان یک ماده عایق مورد ت
3

 ،

مکدیارمید
4
و هیگر 

5
PAtrans ( استیلن در فاز ترانسیک پلیمر رساناي الکتریکی هنگام سنتز پلی    (

   .باشدمیو آزمایش نشان داد که نمونه ساخته شده شبیه فلز ] 3[کشف کردند

بـا  . مولکولی، شاخه دیگري از علوم هم در حال رشد سریع بـود  همزمان با پیشرفت در زمینه الکترونیک

مقاومت مغناطیسی غول آسا کشف
6

)GMR( قطبیده -، براي اولین بار انتقال اسپین1988در
7
از میان یک  

   .داده شد مغناطیسی نشانفلز غیر

                                               
1 Conjugated
2 Polyacene
3 Hideki Shirakawa
4 Alan G.MacDiarmid
5 Alan J.Heeger
6 Giant Magnetoresistance    
7 Spin- polarized  



3

به طور مستقل توسط فرت GMRاثر
8
اران، گرونبركو همک ]4[ 

9
زیادي تحقیق و همکاران کشف شد و  

در زمینه دستگاههاي اسپینترونیک
10
   .آغاز شد 

 از درآنها گسترش دهند که را »اسپینترونیک«ابزارهاي  کنندپژوهشگران تلاش می بسیاري ازامروزه 

 مواد در .شوداستفاده میپردازش اطلاعات و براي ذخیره آن الکتریکی ربا افزون بر الکترون نیز اسپین

مدار- به علت اینکه برهمکنش اسپین پلیمرها آلی و
11
برهمکنش فوق ریز و 

12
 ،]5[کوچک است آنها

 اسپین در ترابرد .ماند براي زمانی نسبتاً طولانی ثابت میاز میان آنها هاي انتقالی جهت اسپین الکترون

براي  مدرکی آشکار مطالعه شده است و اخیر آزمایشهاي تعدادي از پلیمرهاي آلی پیامدي است که در

جریانهاي اسپینی قطبیده
13
ترابرد وابسته این طرح به محاسبه  در ما .باشدمی مقاومت مغناطیسی عظیم و 

 ساختار فرومغناطیس با الکترود قرارگرفته میان دو ،Polyacene مولکول ترازهاي انرژي ازمیان به اسپین

 هکنار هم قرار گرفتن دو زنجیر هاي پلیمري هستند که ازرشته Polyacene. پردازیممکعبی ساده می

در فاز ترانس استیلنپلی
14
   .)1شکل .(آینداتصال عمودي بین آنها بوجود می و 

ک هاي انجام شده بیشتر روي الکترودهاي یک بعدي صورت گرفته است ولی ما یتحقیقات و پژوهش

  .گیریمنظرمی در است را نزدیکتره بعدي که به واقعیت الکترود س

  

                                               
8 Fert  
9 Grünberg  
10 Spintronic
11 Spin-orbit
12 Hyperfine
13 Spin-polarized
14 trans-Polyacetylene
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  .اسنبه یکدیگر و تشکیل رشته پلی پهلواستیلن از ترانس پلی هاتصال دو زنجیر:  1شکل 

  

استفاده  انرژي کمتري مورد با و توانند سریعترخاصیت اسپینی می اسپینترونیک به علت استفاده از وسایل

 توان قطعاتی را طراحی کردها میبا افزوده شدن اسپین به درجات آزادي الکترون همچنین .بگیرند قرار

نیز  به این صورت در قطعات الکترونی و .هاي اسپین بالا و پایین از یکدیگر باشنددهنده الکترونیزکه تمی

توان همزمان این حالت می توان مانند سابق جریان الکتریکی داشت اما با این تفاوت که درمخابراتی می

در فناوري اطلاعات و  این موضوع فصل جدیدي را .دریافت کرد ارسال و دو نوع اطلاعات را

  .کنداي تشخیص دهنده باز میحسگره

این پژوهش  در قطعات مولکولی مختلف با استفاده از روش هاي اسپینی راتوان پایداري حالتمی

جهت اسپین  .الکترونیکی ایجاد کند -مغناطیسی هايسامانه عظیم در تحولی تواندکه میبررسی کرد، 

وسایل  نکته،ماند که این  طولانی ثابت می براي زمانی نسبتاًقطعات مولکولی  از میان هاي انتقالیالکترون

حسگر مغناطیسی و بطور بالقوه براي محاسبات کوانتومی وسائل اطلاعات و براي ذخیره اسپینترونیکی را

  .سازد مناسب می
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اسن را ا در فصل اول درباره پلیمرهاي رسانا صحبت خواهیم کرد و ساختار هامیلتونی مولکول پلیم

- در فصل سوم و چهارم فرمول. کنیمباره اسپینترونیک مولکولی بحث میدر فصل دوم در. دهیمشرح می

خود را ارائه بندي و مدل سازي مورد استفاده را توضیح داده و در آخر، در فصل پنجم نتایج محاسبات 

 رسانندگیهاي اصلی ویژگیافزایش درك ما از  ،هدف از پژوهش حاضردر نهایت . خواهیم کرد

FMPolyaceneFM اسپینترونیکی سامانه           قدرت پیوند و مولکول طول است و اینکه //

بررسی  نیز تاثیري دارد، و چه این سامانهاسپینترونیکی  رسانندگی هايویژگی بر روي مولکول/ الکترود

  . توان با اعمال ولتاژ گیت جریان اسپینی را کنترل نمودچگونه میاینکه 
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  مقدمه 1- 1

به عنوان ودهندف فلزات الکتریسیته را عبور نمیها برخلاپلاستیک کهشدتا چند دهه قبل این گونه تصور می

 ولی در. ندشدهاي الکتریکی معمولی استفاده میهاي مسی حامل جریان در کابلاطراف سیمدر جداره نارسانا

 .اصلاحات خاصی رساناي الکتریسیته شود تواند بایپلاستیک هم ممعلوم شد که  مهم یک کشف در 1974 سال

دیارمیمک د
1

راکاوایش و ایلوانیاز دانشگاه پنس 
2

و آلن هیگر موسسه فناوري توکیواز  
3

را به  نارسانا کیپلاست کی 

. نائل شدندنیز  یمینوبل در رشته ش زهیجا افتیدر هبسبب این کشف و به  ]1[کرده بودند لیرسانا تبد

 کیرسانا از پلاستابرساختن  يکربن منجر شد اما تلاش آنها برا هیپا کیالکترون شیدایرسانا به پ يهاکیپلاست

به  ،دانشمندان نیدستاورد ا نیبنابرا .استارزانتر  نسبتاً و ها آسانکیپلاست يزیساخت و قالب ر .ماند جهینت یب

که در ساخت آنها از محاسبات  ندهیآ يوترهای، از جمله در قطعات کامپپلاستیکها در وسایلی شدن يکاربرد

  .، منجر خواهدشدشودمیاستفاده  یکوانتوم کیمکان

را  اسنو پلی ناستیلپلی ترانسپلیمر  و به ویژهپردازیم، پلیمرهاي رسانا می بحث پیراموندر این فصل ما به 

 پس از آن هامیلتونین. کنیممعرفی می
4SSH  براي اینکه  در نهایت .کنیماستیلن معرفی میپلیترانس را براي

 مطالعه کنیم،،  )1- 1 شکل( ح خواهیم کردیتشررا که در فصل چهارم به صورت مفصل  نظر مورد بتوانیم سامانه

  .اسن خواهیم پرداختاستیلن و زنجیرهاي پلیهاي پلیبه تعریف هامیلتونی رشته

                                                          
1 M. Diarmid
2 Shirakawa
3 A. Heeger
4 W.P. Su , J.R. Schrieffer and A. Heeger
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  .جریان -ولتاژ بینهایتنیمهرفته میان دو الکترود اسن قرار گمولکول پلی سامانه: 1-1 شکل

  

  پلیمر چیست؟ 2- 1

توانند پیوندهاي یگانه، الکترون ظرفیت دارد که می 4 هر اتم کربن. هاي کربن استپیکره اصلی مواد آلی اتم

  .مجاور تشکیل دهند هايتما ابگانه سه دوگانه و

 .شوندزیاد دریک زنجیر طولانی ایجاد مییک مونومر به تعداد  اي از مواد آلی هستند که از تکرارپلیمرها دسته

 ،ایی ایجاد کرد که خواص جدید دارندبتوان پلیمره هاي ممکن زنجیر مولکولی باعث شده تاتعداد زیاد شکل

باشند که هاي پلیمري میهایی از رشتهمواد پلیمري معمولا مجموعه. کیب شیمیایی آنها تغییر نکرده استولی تر

  .سروکار داریم) تحت عنوان مواد پلاستیکی( زندگی روزمره با آنها در اشکال مختلف در

  دهد؟چگونه پلیمرالکتریسیته راعبورمی 3- 1

  ت این پدیده وجود پیوندهاي هستند که عل آلی که با آنها سروکار داریم نارساناجامدات  مرها وبیشتر پلی
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جایگزیده بوده واحتمال حضور  ها در این نوع پیوند کاملاًالکترون. ]2[باشدربن مجاور میبین دو ک) (یگانه

نوار . هستند نارسانا) با پیوند فقط یگانه(پلیمرهاي اشباع شده  .آنها در فضاي بین دو اتم کربن بیشتر است

 پلیمر. ته از پلیمرها استهاي این دساز ویژگی نوارهاي ظرفیت و رسانش ظرفیت کاملا پر و گاف انرژي بین

- دوگانه یک درمیان بین اتم شامل پیوندهاي یگانه و ، بایدبه رسانندگی جریان الکتریکی باشد براي این که قادر

هاي الکترون و هااین حفره و شودالکترون می حفره و الصی باعث ایجادهمچنین افزودن ناخ. هاي کربن باشد

ت مثل فلزات که رسانایی بالاي درس ،دهند عبور والکتریسیته راردهکت کدرطول مولکول حرتواننداضافی می

شامل باید نه تنها شدن آلی براي رسانا مواد .استطول ساختارشان  درهامربوط به حرکت آزادانه الکترون هاآن

 ساختار .حرکت دهداجازه  هاي بارکه به حامل داشته باشند نیز اوربیتالی امانهس باشند، بلکه باید هاي بارحامل

- در پلیمرهاي همیوغ، هیبرید .کندفراهم می  - هايطریق همپوشانی مداوم اوربیتال از دوم را نیاز همیوغ

zpspشدگی 2
توان از این شود و میبه ازاي هر اتم کربن میمعمولا باعث وجود یک الکترون جفت نشده  

  .و یا حتی فلزي انتظار داشت ص نیمرساناییا خوادسته پلیمره

توانند میو  تر بودهبه مراتب غیر جایگزیده هايسبت به الکترونهستند ن - هايکه در پیوند یهایترونالک

  ].2،3[احتی از یک اتم به اتم دیگر ترابرد شوندبه ر

ناخالصی ( اکسیداسیون یندآفر ممکن است در هاي بارحامل .ذاتی ندارند هاي بارحاملآلی  مواد بسیاري از

25 هاي الکترون مثلهاي آلی باپذیرندهمولکول) pنوع ,IAsFناخالصی نوع(احیا  فرایند در یا و n ( بادهنده

NaK الکترون مثل   .هاي خالص سروکار خواهیم داشتخود با پلیمر البته ما در پژوهش .شوند تولید ,
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که  شودتشکیل می -سیستم غیرجایگزیده پر، ازظرفیت نیمه که نوار کندمینظریه نواري کلاسیکی پیشنهاد

تواند باعث رسانش می  - ی جابجایی الکترونهاي پیوندیعن .آل براي رسانندگی الکتریسیته استیک شرط ایده

). مشابه یک فلز یک بعدي(پر است این نوع پلیمرها نوار ظرفیت نیمهدر. الکتریکی در طول زنجیر پلیمر گردد

-به حالت پایدار می) بجایی پایرلزجا(هاي کربن با جابجایی کوچک اتم غالبا ناپایدار بوده و این ساختار اگرچه

 تواندمی پلیمر در حقیقت .) 2 -1شکل( شودنیمرسانا شدن پلیمر می رسد که منجر به ایجاد گاف انرژي و

  .شودمی گاف انرژي ایجاددرنتیجه  و بیاوردپایین  یگانه دوگانه دتناوب پیون با راخود  انرژي

  

  

  ] .2[ساختار نواري الکتریکی مواد جامد :  2 -1شکل 

  

cms رسانندگی تا توانندلیمرهاي همیوغ مختلف میپ /107.1 5  رسانندگی مس  با مقایسه که در داشته باشند

cmsنقره که یا /106
   .]4[می باشد، رسانندگی بالایی است 
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ناپایداري پایرلز 4- 1
5

دوپاريپدیده  و 
6  

که  خودي تمایل به ناپایداري داردخودب نظرساختاري به طور از ک بعديشبه ی امانه، یک س]5[پایرلز برطبق اثر

هاي متوالی درطول ناپایداري منجربه زوج شدن جایگاهاین . ) 3-1 شکل( معروف است به ناپایداري پایرلز

انرژي حالت پایه خود تواندمی نیمه پر نواریک بعدي با امانهیک س. شودکه دوپاري نامیده می شودمی زنجیر

تبدیل به پیوندهاي به عبارت دیگر، طول یکنواخت پیوند.دوگانه کاهش دهد وسیله دوپاري سلول واحدب را

  .ماندثابت میبنابراین طول کل پیوند و هانبه طوري که میانگین آشودمیبلندکوتاه و

  

     

  ] .6[رساناي نوعی شبه یک بعدي  هاثر ناپایداري پایرلز روي یک زنجیر:  3 -1شکل

  

هاي اشغال ش انرژي حالتهکه حاصل آن کا دشومیدوپاري منجربه بازشدن یک گاف انرژي درسطح فرمی 

افزایش انرژي  یک طرف و کاهش انرژي الکترونی از ).4-1شکل( نتیجه پایداري ساختاراست در شده و

                                                          
5 Peierls instability 
6 Dimerization  


